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物性研 菅 野 暁
結晶表面の.(i)原子配置,(ij)電子構造の2つは共に,現在の所 unknownであるD今
迄になされた,或はこれからなされようとする理論研究は,鋸,働 ,船の3つに分類出
来るoWは(i)又は(i)のどちらか1つ を仮定 して他 を求めるもので,イオン結晶の buck-
1ingの計算, bulkで求めた力の定数 を用いた Si(100)面の再構成の計算等があげら
れる｡
胸は(i)と(ij)を完全に self-consistent には しないが,うまい startingmodelをえらん
でself-consistency-の急速な convergenceが得られるようにする理論である｡この理論
では.(i)を仮定して出発するものと.(i)を仮定して出発するものの2種類がある｡前者
の理論としては Harrisonの bondorbitalmodel,Chadiのparametrizedtightbinding法
の適用等があげられる｡いづれも共有結合結晶に小さなイオン性を導入するものである｡
後者の線上にあるが convergenceは保証されていないものとして,Tossatti& Andersor)
の理論があるが,完全な後者型の理論はないように思 う｡
(Oは(Dと(iJ')を完全に self-consistentにする大型の計算で, Freemanのグループ,分
子研の塚田 ･里子グループ等で研究が進められているo
この講演では Si(100)面の再構成に関するChadiの理論を例にとって,㊤型の研究
の重要性が強調された｡
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